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tudija valov gostote naboja NbSe3 s tunelskim mikroskopom
Izvle£ek
Niobijev triselenid (NbSe3) je anorganska spojina iz druºine kvazi enodimenzio-
nalnih trihalkogenidov prehodnih kovin. Njegovo zgradbo lahko opi²emo s kolonami
trigonalnih prizem, pri £emer halkogeni atomi zasedajo njihova ogli²£a, v sredi²£u
pa najdemo kovinske atome. Ti stolpci so zloºeni v plasteh, ki so med seboj pove-
zane z relativno ²ibkimi van der Waalsovimi vezmi. Zaradi take strukture kaºejo ti
materiali eno- kot tudi dvo-dimenzionalno naravo, elektroni v njih pa tvorijo valove
gostote naboja (VGN).
Osnovna struktura NbSe3 je sestavljena iz treh tipov kolon, ki se razlikujejo
po dimenzijah osnovnih ploskev prizem, ki kolono sestavljajo. Med ohlajanjem
materiala s sobne temperature pride do dveh Peierlsovih prehodov. Pri prehodu
pri temperaturi Tp1 = 144 K pride do pojava prvega VGN z valovnim vektorjem
q1 = (0, 0.241b
∗, 0), pri prehodu pri temperaturi Tp2 = 59 K pa do pojava drugega
VGN z valovnim vektorjem q2 = (0.5a∗, 0.260b∗, 0.5c∗), kjer so a∗, b∗ in c∗ inverzne
vrednosti dimenzij osnovne celice kristala NbSe3. V preteklosti je bilo dolo£eno na
katerih kolonah in v kak²nih kombinacijah se dejansko pojavita ta dva VGN, vendar
pa so rezultati preliminarnih meritev na Institutu Joºef Stefan z navedbami v litera-
turi ne skladajo. Pred nadaljnjimi ²tudijami materiala NbSe3 je bilo zato potrebno
nedvoumno dolo£iti na katerih kolonah se pojavijo VGN ter ali in na katerih kolo-
nah pride do pojava obeh VGN. Najprimernej²e orodje za take preiskave je vrsti£ni
tunelski mikroskop (VTM), ki poleg atomske omogo£a tudi elektronsko preiskavo
povr²in materialov.
Z VTM nam je uspelo posneti dovolj velike slike povr²ine NbSe3 na katerih je
hkrati vidna atomska struktura in VGN. S Fourierovo transformacijo smo analizirali
slike in identiﬁcirali posamezne kolone ter oba VGN. Ugotovili smo, da se na koloni
III pojavlja valovni vektor q2b, na koloni I pa se pojavljata oba, q1b in q2b. Na
kolonah III je bilo v nekaterih primerih ²ibko videti tako valovni vektor q1b kot tudi
q2b. Ti rezultati so v nasprotju z rezultati, objavljenimi v literaturi.
Klju£ne besede: tuneliranje, vrsti£ni tunelski mikroskop (VTM), valovi
gostote naboja, NbSe3, Fourierova transformacija
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A study of NbSe3 charge density waves with a tunnelling microscope
Abstract
Niobium triselenide (NbSe3) is an inorganic compound from the family of quasi-
one-dimensional transition metal trichalcogenides. Its structure can be described by
columns of trigonal prisms, with chalcogen atoms occupying their corners and metal
atoms in the centre. These columns are stacked in layers that are interconnected by
relatively weak van der Waals bonds. Due to this structure, these materials exhibit
one and two dimensional nature, and the electrons in them form charge density
waves (CDWs).
The basic structure of (NbSe3) consists of three types of columns that diﬀer in
the dimensions of the basic prism surfaces that make up the column. During the
cooling of these material from room temperature, two Peierls transitions take place.
The ﬁrst CDW with a wave vector q1 = (0, 0.241b∗, 0) is formed at the transition at
temperature Tp1 = 144 K, and the second CDW with q2 = (0.5a∗, 0.260b∗, 0.5c∗) is
formed at the transition at temperature Tp2 = 59 K. Here a∗, b∗ and c∗ are inverse
values of unit cell dimensions. In the past, it was determined on which columns and
in what combinations these two CDWs actually appear, but the results of prelimi-
nary measurements at the Jozef Stefan Institute do not correspond with the data in
the literature. Prior to further studies of NbSe3 material, it was therefore necessary
to determine unambiguously on which columns the VGNs occur and whether and
on which columns the two VGNs occur. The most appropriate tool for such investi-
gations is a scanning tunneling microscope (STM), which can simultaniously reveal
atomic as well as electronic structure of surfaces.
With STM, we were able to record large enough images of the NbSe3 surface on
which both the atomic structure and the CDWs are visible. Using the Fourier trans-
form, we analyzed the images and identiﬁed individual columns and both CDWs.
We found that only wave vector q2b appears on column III and both q1b and q2b
appear on column I. In some cases both q1b and q2b wave vectors could be seen on
columns III. These results are in contrast to the results reported in the literature.
Keywords:
Keywords: tunneling, scanning tunneling microscope (STM), charge den-
sity wave (CDW), NbSe3, Fourier transformation
PACS:
71.45.Lr - Charge density wave systems
02.30.Nw - Fourier analysis
07.79.Cz - Scanning tunneling microscope
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Rudolf E. Peierls je v 30. letih prej²njega stoletja pokazal, da enodimenzionalna
kovina z enim elektronom na ion, pri nizkih temperaturah ni stabilna [1]. V makro
sliki bi pri²lo do prehoda kovine v izolator. V mikro sliki pa bi se kolona atomov
deformirala, hkrati pa bi se povsod konstantna gostota elektronov preoblikovala v
valovno obliko. Nova modulacija gostote elektronov se imenuje valovi gostote naboja
(VGN).
V 60. letih prej²njega stoletja je bilo predlagano, da bi lahko dolo£eni tipi ve-
riºnih polimerov pri ohlajanju postali superprevodni [2]. Pri testiranju te ideje pa
so nekateri materiali namesto superprevodni postali izolatorji. lo je za Peierlsov
prehod v spojinah, za katere pravimo da so kvazi enodimenzionalne ali kvazi dvodi-
menzionalne. Pojav je bil do sedaj opaºen v velikem ²tevilu materialov.
P. Monceau je leta 1976 v kvazi enodimenzionalnem kristalu NbSe3 postavljenim
v zunanje elektri£no polje izmeril ve£jo prevodnost vzorca od pri£akovane. Opaºanje
je vodilo do spoznanja, da VGN v NbSe3 pod vplivom zunanjega elektri£nega polja
drsijo, s £imer se prena²a elektri£ni naboj [3]. Pojav drse£ih VGN je bil opaºen le
²e na pe²£ici materialov.
Zaradi zgoraj omenjenih posebnih lastnosti je bil NbSe3 preu£en z mnoºico teh-
nik, ki so raziskale mikroskopsko sliko kristala. Te tehnike so: jedrska magnetna
resonanca, uklon rentgenskih ºarkov in uklon elektronov, transmisijska elektronska
mikroskopija in slikanje z vrsti£nim tunelskim mikroskopom pri nizkih temperatu-
rah.
NbSe3 je sestavljen iz treh tipov kovinskih kolon. Med ohlajanjem gre skozi dva
Peierlsova prehoda, pri £emer se tvorita dva razli£na VGN. Na podlagi raziskav z
omenjenimi tehnikami, se je za kristal uveljavil model, ki opisuje na katerih kolo-
nah in pri katerem prehodu nastane VGN. Ta model pa se ne sklada z nekaterimi
meritvami transmisijske elektronske mikroskopije in zadnjimi meritvami s tunelskim
mikroskopom. Pojavljajo se tudi vpra²anja, ali so posamezne kolone, ki sestavljajo
material, pravilno identiﬁcirane. Predlagan je bil nov model, dokaze v njegov prid
pa bi bilo morda mogo£e pridobiti z meritvami s tunelskim mikroskopom [4].
Namen zaklju£ne naloge je dolo£itev valov gostote naboja na kristalu NbSe3 s
pomo£jo analize slik posnetih z vrsti£nim tunelskim mikroskopom. V preteklosti
je bilo dolo£eno na katerih kolonah in v kak²nih kombinacijah se vala pojavljata,
vendar se rezultati preliminarnih meritev z navedbami v literaturi ne skladajo. Pred
nadaljnjimi ²tudijami materiala NbSe3 je bilo zato potrebno identiﬁcirati kolone
kristala, in nedvoumno dolo£iti na katerih kolonah se pojavijo VGN.
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Poglavje 1. Uvod
Zaklju£na naloga je zasnovana tako, da je najprej opisano delovanje vrsti£nega
tunelskega mikroskopa, zgradba NbSe3 in postopek priprave povr²ine kristala pred
slikanjem. V nadaljevanju je predstavljena ideja, kako bi bilo mogo£e s Fourierovo
transformacijo in ra£unalni²kim programom dolo£iti kolone in ugotoviti kje sta VGN.
Ta postopek je bil tudi izveden. Sledi prikaz analize posnetih slik in rezultatov





Delovanje vrsti£nega tunelskega mikroskopa temelji na ﬁzikalnem pojavu tunelira-
nja elektronov. Tuneliranje najlaºje razloºimo na osnovnem zgledu: delec se giblje
premo enakomerno in naleti na mejo, kjer potencial hipoma naraste iz vrednosti 0
na V , nato pa na neki razdalji L zopet pade na 0. Tak²na sprememba potenciala
nosi ime potencialna plast in jo opi²e funkcija:
U(x) =
{
0 (x ≤ 0) ∨ (x ≥ L)
V 0 < x < L
(2.1)
V klasi£ni ﬁziki so delci z energijo E, ki je vi²ja od V, zmoºni priti £ez potencialno
plast. Delci ki nimajo zadostne energije, se od plasti odbijejo nazaj in £ez potencialno
prepreko ne morejo potovati. Pri dimenzijah velikostnega razreda atomov in molekul
pride do pojavov, ki se ne skladajo z napovedmi klasi£ne ﬁzike. Za njihov pravilen






+ U(x)Ψ(x) = EΨ(x) (2.2)
kjer je ~ reducirana Planckova konstanta. Re²itev ena£be 2.2 je valovna funkcija
Ψ(x) in nosi podatek o tem, kak²na je verjetnost, da se delec nahaja na dolo£enem
obmo£ju. e s £rko P ozna£imo verjetnost, velja:
P (x)dx = |Ψ(x)|2dx (2.3)
Z ustreznim zapisom ena£be 2.2 za primer delca in potencialne plasti in upo²te-










Verjetnost, da se delec v tem obmo£ju nahaja v intervalu dx pada eksponentno z x.
Slika 2.1: Valovna funkcija vpadnega delca z niºjo energijo od U v obmo£ju s po-
tencialom eksponentno pada z x. Kvadrat valovne funkcije je v vseh obmo£jih ne
ni£eln. Slike je povzeta po [5].
Klasi£nega delca z energijo manj²o od U, desno od obmo£ja z ne ni£elnim poten-
cialom ne moremo najti. V kvantni mehaniki pa je kvadrat valovne funkcije istega
delca v tem obmo£ju ne ni£eln (slika 2.1) kar pomeni, da se delec v tem obmo£ju
lahko nahaja. Pravimo, da je tuneliral skozi potencialno plast.
2.2 Delovanje vrsti£nega tunelskega mikroskopa
Med slikanjem s tunelskim mikroskopom se prevodna, tanka in atomsko ostra konica
sistemati£no, vrstico za vrstico premika nad prevodnim ali polprevodnim vzorcem.
Razdalje med konico in povr²ino vzorca so dovolj majhne, da se valovne funkcije ele-
ktronov v konici in valovne funkcije elektronov na povr²ini prekrivajo. Zato obstaja
majhna verjetnost, da bodo elektroni premagali potencialno plast vakuumske reºe
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2.2. Delovanje vrsti£nega tunelskega mikroskopa
in tunelirali iz konice na vzorec ali obratno. Potencialna plast je dolo£ena z izsto-
pnim delom konice in vzorca. Izstopno delo Φ je najmanj²a energija s katero lahko
odstranimo elektron iz kosovnega materiala v vakuum in je odvisno od materiala (in
kristalografske orientacije povr²ine).
Pri temperaturah blizu absolutne ni£le elektroni v kovini zasedajo to£no dolo-
£ena, niºja energijska stanja, vse do Fermijevega nivoja. e med konico in vzorec
pritisnemo napetost V , tako da je na konico pritisnjen niºji potencial glede na po-
tencial vzorca, se Fermijev nivo elektronov v konici dvigne. Elektroni v konici, ki
imajo energijo med E = EFk − eV in EFv in tunelirajo £ez vakuumsko potencialno
plast, lahko v vzorcu zasedejo prosta energijska stanja, zato ste£e tunelski tok.
Ta je eksponentno odvisen od razdalje med konico in vzorcem pa tudi od lokalne
gostote stanj (angle²ko: Local Density of States - LDOS ). Lokalna gostota stanj nam
pove ²tevilo stanj, ki jih lahko v sistemu zasedejo elektroni z dolo£eno vrednostjo
energije v neki lokalni to£ki materiala. Lokalno gostoto stanj vzorca ozna£imo z ρv,






ρk(ε− eV )ρv(ε)(fk(ε− eV )− fv(ε))|M(ε− eV, ε)|2dε (2.4)
kjer sta ρk in ρv gostoti elektronskih stan konice in vzorca, f(ε) = (1+exp[ε/kBT ])−1
Fermi-Diracova porazdelitev energije elektronov, M(εk, εv) pa matri£ni element, ki
je odvisen od kemijske sestave konice in njene geometrije. Ti parametri niso znani,
zato je to£no vrednost M (in z njo vrednost tunelskega toka) nemogo£e dolo£iti.
Slika 2.2: e na konico tunelskega mikroskopa pritisnemo negativno napetost, se
Fermijev nivo dvigne za vrednost eV . Elektroni iz zasedenih stanj konice lahko s
tuneliranjem zasedejo nezasedena stanja vzorca. Potencialna prepreka je dolo£ena
z izstopnim delom konice in vzorca. Slika je povzeta iz [6]
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Poglavje 2. Vrsti£ni tunelski mikroskop
Z nekaj predpostavkami, lahko izpeljemo pribliºek za tunelski tok pri nizkih
temperaturah. Najprej privzamemo, da je Fermi-Diracova porazdelitvena funkcija
stopni£asta pri temperaturah v bliºini T∼ 0 K. Naj velja ²e dvoje: gostota elektron-






V splo²nem je tunelski tok odvisen tudi od ρk, za ketero smo privzeli, da je
konstantna. Prispevka ρk in ρv med sabo ne moremo lo£iti. Hkrati je tunelski tok
funkcija razdalje med konico in vzorcem. Interpretacija slike je zahtevna, ker k
tunelskemu toku vedno prispevata tako topograﬁja vzorca kot spremembe v lokalni
gostoti stanj, ki so lahko posledica strukture, elektronskih pojavov (kot so na primer
VGN) ali defektov.
Ker je velikost tunelskega toka eksponentno odvisna od razdalje d, VTM dosega
visoko globinsko lo£ljivost. Ob dobri stabilnosti sistema/odsotnosti tresljajev je
globinska lo£ljivost pod 10pm. Lo£ljivost v pre£ni smeri je pogojena z geometrijo
konice, topograﬁje vzorca in njegove elektronske sestave. Tipi£no je lo£ljivost pod
100 pm.
Vzorec je mogo£e slikati v dveh na£inih delovanja, to sta na£in konstantnega
toka in na£in konstantne vi²ine. Pri slikanju v na£inu konstantnega toka je napetost
med konico in vzorcem konstantna, prav tako je konstanten tudi tunelski tok. Med
premikanjem konice nad povr²ino vzorca, povratna zanka nenehno prilagaja razdaljo
med konico in vzorcem, tako da ohranja enak tunelski tok. Podatki o vi²ini konice
se zapi²ejo v ra£unalnik, ki nato sestavi sliko topograﬁje vzorca tako, da vrednostim
z priredi barvo ºeljene barvne lestvice.
Pri slikanju v na£inu konstantne vi²ine je napetost med konico in vzorcem zo-
pet konstantna, tokrat pa namesto konstantnega toka nastavimo konstantno vi²ino
konice. Med premikanjem konice nad povr²ino vzorca se tok spreminja, njegove
vrednosti pa nosijo informacijo o topograﬁji vzorca. Ta na£in slikanja se uporablja
za slikanje precej ravnih povr²in z veliko hitrostjo.
Da se ºe prej pripravljene, atomsko £iste povr²ine ne kontaminirajo, se vzorci
med slikanjem nahajajo v ultra visokem vakuumu (tlaki pod 10−7 Pa). Po navadi
slikanje poteka pri nizkih temperaturah, za kar se uporablja hlajenje s teko£im
du²ikom (vreli²£e pri 77 K) in teko£im helijem (vreli²£e pri 4.2 K).
Besedilo je povzeto po [7] in [6]. V obeh virih bralec najde podrobne informacije
o zgradbi in delovanju pomembnej²ih komponent vrsti£nega tunelskega mikroskopa.
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Poglavje 3
Zgradba in priprava kristala NbSe3
3.1 Zgradba kristala NbSe3
Niobijev triselenid je anorganska spojina s kemijsko formulo NbSe3 in je eden izmed
kvazi enodimenzionalnih trihalkogenidov prehodnih kovin. Ti imajo splo²no formulo
MX3, kjer M ozna£uje atom, ki pripada £lanom IV. skupine (Ti, Zr, Hf) ali £lanom
V. skupine (Nb, Ta) periodnega sistema, X pa ozna£uje atom halkogenida (S, Se,
Te).
Zgradbo tak²nih kristalov lahko opi²emo z mnoºico trigonalnih prizem [MX6],
katerih osnovna ploskev je skoraj enakokraki trikotnik. V primeru kristala NbSe3
ogli²£a prizme sestavljajo Se atomi, v sredi²£e telesa pa je postavljen Nb atom. Te
prizme se v smeri normale na osnovno ploskev vrstijo ena za drugo in tvorijo kolone.
Slika 3.1: a) Trigonalna prizma kot gradnik zgradbe kristala NbSe3. V ogli²£ih so Se
atomi, v sredi²£u pa Nb atom. b) Trigonalne prizme tvorijo kolone v smeri normale
na osnovno ploskev. Vir slike je [8].
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Poglavje 3. Zgradba in priprava kristala NbSe3
V kristalu najdemo tri tipe kolon in jih ozna£imo z rimskimi ²tevili I, II in
III. Kolone se med seboj razlikujejo po osnovni ploskvi prizme, ki tvori kolono.
Najkraj²o razdaljo med dvema Se v osnovni ploskvi ozna£imo s £rko d. Tabela 3.1
kaºe, vrednosti d po kolonah.
I II III
d 2.49 Å 2.91 Å 2.37 Å
Tabela 3.1: Poimenovanje kolon glede na najmanj²o razdaljo med Se atomoma v
osnovni ploskvi pripadajo£e trigonalne prizme.
Vsak Nb je povezan s ²estimi Se atomi v prizmi, pa tudi z dvema Se atomoma
v sosednji koloni. Zanemarljiv ni podatek, da je razdalja med Se atomi kolone I in
II le 2.73 Å, kar nakazuje na znatno sklopitev teh dveh kolon.
Kolone so v kristalu razporejene tako, kot kaºe slika 3.2. Razporeditev je urejena
in se periodi£no ponavlja. Najmanj²o strukturo ki se ponavlja imenujemo osnovna
celica. Kristal tvori plasti, ki so povezane z van der Waalsovimi vezmi in so naj²ib-
kej²e vezi v NbSe3.
Slika 3.2: Na sliki so prikazane plasti NbSe3. Plasti so med seboj povezane z raz-
meroma ²ibkimi van der Waalsovimi vezmi.
Med pripravo vzorca za slikanje z VTM kristal cepimo. Van der Waalsove vezi
med dvema plastema se pretrgajo, zgornja plast z ne£isto£ami in anomalijami gre
stran. Ostane nam £ista povr²ina vzorca. Zgornja osnovna celica vzorca po cepitvi
je prikazana na sliki 3.4. Struktura osnovne celice NbSe3 je monoklinska, parametri
osnovne celice pri sobni temperaturi so: a = 10.006 Å, b = 3.478 Å, c = 15.626
Å, β = 109.30 ◦. Po cepitvi Se atomi leºijo najvi²je (slika 3.3), najbliºji Nb atomi
pa se nahajajo 1.8 − 2.4 Å niºje, zato je pri£akovati, da gostoto elektronov na po-
vr²ju vzorca ve£inoma narekujejo najvi²ji Se atomi, ki k tunelskemu toku prispevajo
najve£.
18
3.1. Zgradba kristala NbSe3
Slika 3.3: Osnovna celica NbSe3 po cepitvi: a = 10.006 Å, b = 3.478 Å, c = 15.626
Å, β = 109.30 ◦. V osnovni celici najdemo tri tipe kolon.
Slika 3.4: Kolone NbSe3 po cepitvi. Levo: prikazan je pogled pre£no na kolone.
Manj²i krogci prikazujejo Se atom, ve£ji pa Nb atom, enaki tipi kolon so ozna£eni
z isto izbiro barv Se in Nb atomov. S paralelogramom je ozna£en presek osnovne
celice z ravnino (a, c). Povr²ina, ki jo slika VTM je ravnina (b, c).
Desno: prikazan je pogled na ravnino (b, c) z vrha. Nekatere trigonalne prizme
posameznih kolon so med seboj zamaknjene za vrednost b/2 v smeri b. Na sliki
so s temnej²o barvo pobarvani atomi zgornjih treh kolon, bolj bledi pa so atomi
spodnjih treh kolon. Nekatere trigonalne prizme posameznih kolon so med seboj
zamaknjene. Med kolonami na pribliºno enaki vi²ini je kolona III glede na ostali
dve zamaknjena za vrednost b/2. K tunelskemu toku najve£ prispevajo najvi²je
leºe£i Se atomi zgornjih treh kolon.
NbSe3 je sestavljen iz vzporednih kovinskih kolon, ki med seboj ²ibko interagi-
rajo. Ker se orbitale atomov v zgradbi znatno bolj prekrivajo v eni smeri kot v
ostalih dveh smereh, pravimo, da je NbSe3 kvazi enodimenzionalni kristal. Rudolf
Peierls je v tridesetih letih prej²njega stoletja pokazal, da je enodimenzionalni model
kovine pri nizkih temperaturah nestabilen in je za sistem energijsko bolj ugodno, da
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se kovinska kolona deformira. Deformacijo kolone spremlja sprememba v gostoti ele-
ktronov, ki se prerazporedi v valovno obliko. Hkrati material postane izrazito manj
prevoden. Prehodu pravimo Peierlsov prehod, nova modulacija gostote naboja pa
nosi ime valovi gostote naboja (VGN).
Podobno se dogaja z NbSe3. Med ohlajanjem gre skozi dva Peierlsova prehoda
[9]. Prvi prehod se zgodi pri temperaturi Tp1 = 144 K, posledica pa je nastanek
VGN1, ki mu ustreza valovni vektor q1 = (0, 0.241b∗, 0). Drugi prehod se zgodi pri
temperaturi Tp2 = 59 K, posledica pa je nastanek VGN2, ki mu ustreza valovni
vektor q2 = (0.5a∗, 0.260b∗, 0.5c∗). rke z zvezdicami ozna£ujejo posamezne bazne
valovne vektorje osnovne celice. Velja: a∗ = 1/a, b∗ = 1/b, c∗ = 1/c.
e ve£ desetletij za NbSe3 velja splo²no prepri£anje, da so z z vektorjem q1 modu-
lirani Nb atomi v koloni III, medtem ko so z vektorjem q2 modulirani predvsem Nb
atomi na koloni I. Meritve laboratorijske skupine Instituta NÉEL (Pierre Monceau)
[10] pa so pokazale, da naj bi se q1 pojavljal na kolonah III in ²ibkeje na kolonah
II, q2 pa naj bi se pojavljal na koloni I, s podobno amplitudo pa tudi na koloni
III. Cilj naslednjih poglavij je s podrobno analizo slik NbSe3, posnetih z vrsti£nim
tunelskim mikroskopom, izmeriti q vektorje, identiﬁcirati kolone in dolo£iti kje se
pojavljata valova gostote naboja ter dobljene rezultati primerjati z uveljavljenim
modelom in meritvami laboratorijske skupine Instituta NÉEL.
3.2 Priprava kristala NbSe3
Pred slikanjem vzorca NbSe3 z vrsti£nim tunelskim mikroskopom, je potrebno po-
vr²ino vzorca ustrezno pripraviti. Obi£ajno so vzorci kristala NbSe3 dolgi od nekaj
mm do ∼ 3 cm (smer b), ²iroki so 10 − 50 µm (smer c), debeli pa nekaj mikronov
(smer a). Vzorce se s posebnim lepilom pritrdi na pobru²eno in z etanolom o£i²£eno
kovinsko plo²£ico tako, da je ravnina (b, c) zgoraj. Plo²£ico se za nekaj £asa po-
stavi v pe£ico (T ∼ 100 ◦C), s £imer se ustrezno obdela lepilo. Nazadnje sledi ²e
postopek cepitve: na vzorce se nanese poseben lepilni trak in se jih vstavi v pripra-
vljalno komoro tunelskega mikroskopa, kjer se v vakuumu lepilni trak odstrani. Van
der Waalsove vezi med plastmi vzdolº smeri a se pretrgajo. Zgornja osnovna celica
vzorca po cepitvi je prikazana na sliki 3.4.
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Slika 3.5: Levo: o£i²£ena in pobru²ena kovinska plo²£ica, na katero so pritrjeni
vzorci NbSe3. Desno: pogled na enega od vzorcev NbSe3 na plo²£ici skozi opti£ni
mikroskop. Vzorec je obdan z lepilom.
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Slike vzorca NbSe3 so bile posnete v laboratoriju za vrsti£no tipalno mikroskopijo
na Institutu Joºef Stefan, med slikanjem pa se je pojavilo nekaj teºav. Priprava
vzorca NbSe3 je zahtevna, saj gre za ozek in tanek kristal. Po cepljenju na povr²ini
ostanejo odlomljena vlakna kristala, ki lahko med slikanjem uni£ijo konico. Vzorci
se med seboj razlikujejo po kvaliteti: nekateri se ne cepijo najbolje, prirpavljena
povr²ina je stopni£asta, prisotne so ne£isto£e... Cilj je bil posneti £im ve£jo povr²ino
kristalne strukture, na kateri bo vidna tako atomska struktura kot oba VGN.
Veliko obmo£je kjer slikanja ne bi motile ne£isto£e in stopnice na povr²ini vzorca,
je teºko najti. Pri stiku ne£isto£ s konico, se lokalna gostota elektronskih stanj v
konici spremeni, posledica pa so nenadne £rte v smeri skeniranja. Na ta na£in je bilo
uni£enih veliko obetavnih slik. Slikanje velikega obmo£ja je tudi £asovno potratno.
Med drugim je slika zelo odvisna tudi od nastavljenih parametrov pri slikanju.
eleli smo, da so hkrati na eni sliki vidni VGN in atomska struktura. Pogosto se
zgodi, da je na slikah dobro vidna atomska struktura, niso pa vidni valovi gostote
naboja in obratno. Sliko je potrebno posneti pri razli£nih parametrih: nekaj £asa
je treba iskati optimalno napetost in tunelski tok. Nekaj nepri£akovanih teºav se
je pojavilo tudi pri izbiri kota, pod katerim potuje konica med slikanjem. Pod
dolo£enim kotom so se nekatere kolone odtrgale od povr²ine.
Zaradi na²tetih teºav je od ve£ sto posnetih slik uporabna le pe²£ica, v sklopu
zaklju£ne naloge pa sta analizirani dve: slika A in slika B. Bralec ju najde v dodatkih.
Izrez kvalitetne slike povr²ine kjer sta hkrati vidna VGN in atomska struktura, je
prikazan na sliki 4.1.
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Slika 4.1: Izrez slike NbSe3 posnete z vrsti£nim tunelskim mikroskopom: z rde-
£imi pu²£icami so ozna£ene kolone. Iz slike je razvidno, da sta dve koloni izrazito
vidni. Na teh dveh kolonah se jasno pojavljata VGN, njuni vrhovi so ozna£eni z
vijoli£no barvo. Z oranºnim pravokotnikom je ozna£eno obmo£je, kjer je vidna atom-
ska struktura. Gre za svetle £rtice, med katerimi je v povpre£ju razmik pribliºno
b = 0.348 nm. z roºnato barvo so ozna£eni vrhovi VGN. Razdalja med njihovimi
vrhovi je pribliºno 1.3 nm
Na² cilj je razbrati na katerih kolonah se pojavljata VGN1 in VGN2. Enostavna
ideja je, da bi VGN razbrali iz originalne slike z izrisom proﬁlov z vrednosti vzdolº
kolon in merjenjem razdalj med vrhovi. To omogo£a program Gwyddion [11]. Iz
podatkov v literaturi za vrednosti q lahko razberemo valovno dolºino b komponent
q vektorjev v enotah nm. Velja: λ1b = 1.449 nm in λ2b = 1.338 nm. Vrednosti
valovnih dolºin se le malo razlikujeta, kar pomeni, da pri ve£ji merski napaki ne
moremo razlo£iti q vektorjev. Hkrati zaradi prisotnosti vrhov, ki pripadajo vi²jim
harmonikom, atomski strukturi, ²umu ali drugemu q vektorju, ne moremo vedeti
kateri vrh pripada kateremu valovanju. Ro£no merjenje proﬁlov je obsojeno na
neuspeh. Re²itev najdemo v matemati£nem postopku.
Pri analizi slik posnetih v VTM se pogosto uporablja Fourierovo transformacijo
(FT). Gre za matemati£ni postopek, s katerim je mogo£e prostorsko odvisno funk-
cijo (signal) izraziti kot vsoto periodi£nih komponent. Deﬁnirana je tudi inverzna
Fourierova transformacija, ki iz periodi£nih komponent sestavi signal. V na²em pri-
meru FT prostorsko odvisen signal izrazi kot vsoto valovanj z dolo£enimi valovnimi
vektorji.
Nekaj informacij, ki usmerjajo k nadaljnji analizi dobimo z analizo 2D FT slike
A v programu Gwyddion. Valovni vektorji kx navedeni na abscisi so umerjeni v
enote b∗, valovni vektorji na ordinati ky pa so umerjeni v enote c∗. Izrisan je
amplitudni spekter, a ker program Gwyddion nikjer ne podaja informacije kako
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normira rezultate 2D FT, vrednosti amplitud pa niso prave, amplitudna skala na sliki
ni dodana. Razmerja med samimi amplitudami pa so prava. Rezultat je prikazan
na sliki 4.2.
Slika 4.2: Prikazani so rezultati 2D FT slike A. Zgoraj levo: svetlej²e pike se pojavijo
pri valovnih vektorjih, pri katerih je bila zaznana vi²ja amplituda. Pike se pojavljajo
v dolo£enih pasovih, tako vertikalnih kot horizontalnih. Pike v pasu v okolici vre-
dnosti kx ≈ b∗ pripadajo valovnim vektorjem, ki sestavljajo atomsko strukturo. Pike
v pasu v okolici vrednosti kx ≈ 0.25b∗ pripadajo q vektorjem.
Spodaj levo: valovni vektorji ki sestavljajo VGN niso zaznani le pri x in y kompo-
nenti pripadajo£ega q vektorja. VGN-jem pripadajo£e pike se pojavljajo po celo-
tnem obmo£ju. To postane bolj o£itno o£itno pri zooºanju razpona barvne skale,
kar povzro£i izris svetlih pik pri valovnih vektorjih na katerih so se pojavljale ²ib-
kej²e amplitude. Te pike so posledica vi²jih harmonikov ki nastanejo zaradi odbojev
valovanj na kristalni mreºi.
Desno: Zooºitev toplotne mape v osrednje obmo£je, kjer sta v recipro£ni prostor
vrisana q vektorja.
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iz 2D FT je razvidno, da so b in c komponente q vektorjev in vektorja atomske
strukture zaznane v pri£akovanem obmo£ju. Te vrednosti pa so ºe znane. Predvsem
nas zanima na katerih kolonah se pojavljajo q vektorji. To bi bilo mogo£e storiti
z inverzno 2D FT, kjer bi sliko sestavili le iz valovnih vektorjev tistih vrednosti,
pri katerih najdemo svetlo piko, ki je identiﬁcirana kot posledica VGN modulacije.
Sliko bi torej ﬁltrirali in nato nadalje preu£evali proﬁle vzdolº kolon. A svetle pike
ki pripadajo VGN vektorjem so precej za²umljene, hkrati je delovno okno programa
Gwyddion za ﬁltriranje zelo majhno.
Bolj²e je opraviti FT na posameznih vrsticah STM slike, ki v kon£ni fazi sesta-
vljajo kolone (vrstice in kolone imajo isto smer). Tega pa program Gwyddion ne
omogo£a, drugih programov s to funkcijo pa nisem na²el, zato sem program izdelal.
Program opravi FT po kolonah in rezultate predstavi s toplotno mapo. Uporabljal
sem programski jezik Python 3.7.4. Zasnova programa zahteva, da se sliko vzorca
najprej zasuka tako, da so kolone v horizontalni legi in ²ele nato uvozi v program
kot XY Z datoteko.
4.1 Program za analizo valov gostote naboja
Bistvo programa je, da uvozi sliko vzorca v formatu XY Z, izra£una enodimenzio-
nalno FT za vsako horizontalno vrstico in z rezultati izri²e toplotno mapo (angle²ko:
heatmap). Celotna toplotna mapa je pobarvan pravokotnik z enakim ²tevilom to£k,
kot jih ima uvoºena slika. Vertikalna os toplotne mape je po dimenziji in enotah
identi£na vertikali slike. Na horizontalni osi so navedeni valovni vektorji in sicer v
enotah b∗ = 1/b [nm−1], kjer je b parameter osnovne celice b = 3, 478 Å. Posamezna
(x, y) to£ka je pobarvana tako, kot ji to narekujejo rezultati FT.
Program omogo£a izris spektra amplitude, mo£i in faze. Moºno je dolo£iti tudi
obmo£je slike, ki ga program obdela. To pride prav pri ve£jih slikah, ko uporab-
nika zanima, £e (in kako) se valovni vektorji posameznih obmo£ij slike med sabo
razlikujejo.
Ostale nastavitve, ki jih lahko dolo£a uporabnik, so: izbira obmo£ja, ki se izri²e,
barvna shema mape, razpon barvne skale in vklop mejne vrednosti. Mejno vrednost
je mogo£e koristiti pri izrisovanju grafov faz. Za majhne vrednosti amplitud, katerih
faza ne predstavlja nekega vzorca (²um), lahko fazo nastavimo na vrednost 0 in tako
opazujemo le faze amplitud, ki mejno vrednost preseºejo.
Dodaten manj²i program omogo£a izris amplitude, mo£i ali faze vzdolº osi y pri
izbrani vrednosti valovnega vektorja. Z njegovo pomo£jo sem identiﬁciral kolone in
ozna£il referen£ne to£ke, v katerih so te kolone ozna£ene. Postopek je predstavljen
na sliki 4.3
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Slika 4.3: Dolo£itev kolon. Spodnji del slike je graf vrednosti valovnega vektorja
k = 0b∗ po vrsticah. Rezultat programa pri k = 0b∗ je se²tevek vseh vrednosti z
to£k posamezne vrstice, deljen s ²tevilom to£k. Gre torej za povpre£no vi²ino konice
na posamezni vrstici. Lokalni ekstremi tega grafa dolo£ajo poloºaje posameznih
kolon.
Zgornji Se atomi leºijo najvi²je na koloni III, zato so to£ke y kjer graf dosega
najvi²je vrednosti, identiﬁcirane kot kolone III. Iz ra£unalni²kih simulacij, ki iz
modela NbSe3 predvidijo lokalno gostoto elektronskih stanj in izri²ejo pri£akovan
rezultat slikanja z VTM vemo, da so najniºje povpre£ne vrednosti z izmerjene na
koloni II. Med lokalnim maksimumom in lokalnim minimumom znotraj y obmo£ja
osnovne celice graf obi£ajno naredi zavoj ali pa manj²i vrh. Pri teh vrednostih je
ozna£ena kolona I. Kolono II ozna£imo med kolono III in I.
Lega kolon bo v naslednjih graﬁh ozna£ena s pobarvanimi navpi£nimi £rtami. Barve
£rt so enake barvi atomov ustrezne kolone na modelu NbSe3, ki je prikazan na
zgornjem delu slike. Omenjene navpi£nice se za£nejo in kon£ajo s £rtkanimi £rtami.
Ena £rtica predstavlja kolono I, dve £rtici predstavljata kolono II, tri £rtice pa
kolono III.
Sliko vzorca lahko rekonstruiramo samo iz valovnih vektorjev, ki pripadajo atom-
ski strukturi. To storimo z 2D FT, in ustreznim ﬁltrom, ki skozenj prepusti le valovne
vektorje ki pripadajo atomski strukturi. Ker vemo, da je med kolonami na enaki
vi²ini, kolona III glede na ostali dve zamaknjena za vrednost b/2, pri£akujemo, da
bo zamik opaºen tudi na ﬁltrirani sliki.
Rezultat omenjenega postopka potrdi, da je kolona, ki smo jo prej identiﬁcirali
kot kolono III, glede na ostali dve zamaknjena. Tudi model, vrisan na povr²ino
ﬁltrirane slike, se lepo prilega meritvi. Rezultati ﬁltracije atomske strukture z 2D
FT so prikazani na slikah 4.4 in 4.5
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Slika 4.4: Rezultat ﬁltracije slike z 2D FT, ﬁlter je prepustil valovne vektorje, ki
sestavljajo atomsko strukturo. Na desnem delu slike je prikazan izrez ﬁltrirane slike,
v levem delu pa je dodano isto obmo£je originalne slike. Kolona III je zamaknjena
glede na druge kolone kar je v skladu z zgradbo kristala in potrjuje, da smo kolone
pravilno identiﬁcirali.
S £rnim pravokotnikom je ozna£eno obmo£je slike, ki ga pove£amo na sliki 4.5
Slika 4.5: Slika prikazuje zamik kolone III glede na ostale kolone. S £rnimi zvezdi-





V prej²njem poglavju so bile dolo£ene referen£ne to£ke, ki ozna£ujejo lege posa-
meznih kolon. Teren je pripravljen za kon£no analizo z izdelanim programom in
dolo£itev lege obeh valov gostote naboja.
Najprej analizirajmo sliko A. Slika je posneta pri temperaturi T = 4.29 K v
na£inu konstantnega toka. Napetost med konico in vzorcem je −0.47 V , tok je
1 nA. Velikost slikanega obmo£ja je 37 nm × 36 nm. tevilo to£k v smeri x je 488,
²tevilo to£k v y smeri pa 457. Slika A je prikazana v dodatku na sliki A.1.
Toplotna mapa, ki jo dobimo z 1D FT po vrsticah slike je prikazana na slikah
5.1 in 5.2. Pri prvotnem izrisu toplotne mape, se je pri upo²tevanju vrednosti pa-
rametra b pri sobni temperaturi (b = 3.478 Å), vektor atomske strukture pojavil
pri vrednosti k = 1.015b∗. Do odstopanja od vrednosti k = 1.000b∗ pride zaradi
napake pri kalibraciji tunelskega mikroskopa, zato so bile vrednosti valovnih vektor-
jev deljene z vrednostjo 1.015. Potrebno je omeniti, da obe sliki ne predstavljata
celotne toplotne mape. tevilo to£k v smeri vrstic je n = 488, kar dolo£i Nyquistov
valovni vektor kN = 2.198b∗. Prikazan del toplotne mape je omejen na obmo£je
k ∈ (−1.10b∗, 1.10b∗), saj je zunaj tega obmo£ja opaziti le ²um.
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Slika 5.1: Rezultati enodimenzionalne FT po vrsticah vzorca predstavljeni s toplotno
mapo. Razmik med dvema zaporednima valovnima vektorjema, je ∆k = 0.009b∗. Za
laºjo predstavo velikosti razdalje pri kateri se ponovi vzorec treh kolon (parameter
osnovne celice c), je ta z rumeno barvo vrisana na toplotno mapo.
Vektor atomske strukture se pojavlja pri vrednosti k = 1.000b∗. Iz svetlej²ih pik
na toplotni mapi v tem obmo£ju valovnih vektorjev je razvidno, da je bila atomska
struktura na eni koloni bolje zaznana kot na ostalih dveh. Valovne vektorje, ki
pripadajo b komponentam VGN, najdemo v pasu v okolici vrednosti k ∼ 0.25b∗.
VGN1, ki mu v smeri b pripada valovni vektor q1b, se intenzivno pojavlja na eni




Slika 5.2: Omejitev toplotne mape na oºje obmo£je valovnih vektorjev k ∈
(−0.35 b∗, 0.35 b∗) jasno pokaºe, da se q1b in q2b ne izmerita le pri eni vrednosti
valovnega vektorja, ampak se pojavljata tudi pri enem ali dveh sosednjih valovnih
vektorjih k. Absolutna napaka meritve je zato ocenjena kar z vrednostjo ∆k.
Zanimiv je pogled na svetle pike ki pripadajo vektorju q1b. Zdi se, da bi skoznje lahko
potegnili krivuljo. Ali gre za urejen vzorec ali napako pri merjenju je teºko oceniti
zaradi premajhne lo£ljivosti. Potrebno bi bilo pomeriti ve£je obmo£je in sicer v obeh
smereh. Vzdolº kolon zato, da se pove£a lo£ljivost FT, pre£no na kolone pa zato,
da vidimo morebitno ponavljanje vzorca. Pri svetlih pikah ki pripadajo vektorju q2b
omenjenega pojava ni.
Ker smo referen£ne to£ke y kjer se nahajajo posamezne kolone ºe dolo£ili, lahko
hitro ugotovimo na katerih kolonah se pojavljata qb vektorja. Pri konstantnih vre-
dnostih valovnih vektorjev kjer smo izmerili qb vektorja, izri²emo amplitude preko y




Slika 5.5: Klju£ne informacije lahko zdruºimo v eno sliko. Gornji del je izrezan
iz toplotne mape in prikazuje pozitiven del spektra mo£i v obmo£ju qb vektorjev.
Niºje je dodan izrez originalne slike vzorca, na dnu pa je dodan ²e graf, prikazan na
prej²nji sliki 5.4, a tokrat izrisan po celotnem obmo£ju y in v logaritemski skali.
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Slika 5.6: Ker je slika B v smeri kolon precej dalj²a, je lo£ljivost FT pove£a: razmik
med dvema zaporednima valovnima vektorjema je ∆k = 0.004b∗, (na sliki A je
∆k = 0.009b∗). al ima slika B ve£ ²uma kot slika A.
Razvidno je, da je bila atomska struktura bolje zaznana na vseh treh kolonah. Va-
lovni vektor atomske strukture se zopet pojavlja na ve£ zaporednih vrednostih k.
Rezultati so normirani tako, da eden izmed zaporednih vektorjev nosi vrednost
k = 1.000b∗, in sicer je to tisti, pri katerem je povpre£na amplituda preko kolon
najve£ja.
Vektorji qb so zopet zaznani v pri£akovanem obmo£ju k ∼ 0.25b∗. VGN1, ki mu v
smeri b pripada valovni vektor q1b je jasno opaºen na eni koloni, a je manj izrazit
kot na toplotni mapi slike A. VGN2, ki mu v smeri b pripada valovni vektor q2b, pa
se intenzivno pojavlja na dveh kolonah.
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Slika 5.7: Omejitev toplotne mape na obmo£je valovnih vektorjev k ∈
(−0.35b∗, 0.35b∗) pokaºe, da se VGN1 ne pojavlja le pri eni sami vrednosti k. Z
malo domi²ljije bi lahko skozi vrednosti k pri katerih se pojavlja, potegnili krivuljo
sinusne oblike. Nenavaden pojav smo opazovali ºe na sliki 5.2. Tokrat je lo£ljivost
FT bolj²a, a je slika ²iroka le 25 nm. Za konkreten sklep bi bilo potrebno pomeriti
ve£je obmo£je.
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Slika 5.8: Podobno kot na sliki A, je moºno identiﬁcirati kolone na sliki B. Kolone
tvorijo izrazite vrhove. Kjer so povpre£ne vrednosti z najvi²je, je identiﬁcirana
kolona III, najniºje vrednosti z najdemo na koloni II, vmesne pa na koloni I.
Tokrat je kolona II ozna£ena pri lokalnem maksimumu grafa, saj smo zaradi ostrej²e
konice zaznali kje ima vrh.
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S cepljenjem v vakuumu smo za analizo z ultravisoko vakuumskim VTM pripra-
vili vzorce kvazi enodimenzionalnega NbSe3. Z izbiro ustreznih parametrov slikanja
nam je uspelo posneti visokolo£ljive posnetke povr²ine, na katerih je mogo£e videti
tako atomsko zgradbo kot tudi VGN. Za natan£no analizo posnetkov smo napisali
namenski ra£unalni²ki program, s katerim lahko enostavno izra£unamo enodimen-
zionalno Fourierjevo transfomacijo za vsako vrstico posnetka posebej. To nam je
omogo£ilo dolo£iti kateri VGN se pojavljajo na povr²ini ter v katerih kolonah in v
kak²nih kombinacijah. Rezultate smo primerjali z objavljenimi podatki iz literature.
Potrdili smo, da sta pri temperaturi 4.2 K na povr²ini prisotna oba VGN. Iz-
merjeni valovni vektorji se ujemajo s podatki iz literature in zna²ajo za vektorje,
dolo£ene iz slike A: q1b = 0.243b∗±0.011b∗ in q2b = 0.261b∗±0.011b∗ ter za vektorje,
dolo£ene iz slike B: q1b = 0.242b∗ ± 0.010b∗ in q2b = 0.260b∗ ± 0.010b∗. Ugotovili
smo, da se vektor q1b izrazito pojavlja na kolonah I, ²ibko pa ga je v nekaterih slikah
moºno zaznati tudi na kolonah III. Vektor q2b se izrazito pojavlja tako na koloni I
kot tudi na koloni III. ibko ga je zaznati tudi na kolonah II. Na²a opazovanja se
ne skladajo z ustaljenim modelom iz literature, ki navaja pojavljanje VGN na drugih
kolonah. Identifkacija kolon in dolo£itev lege valov gostote naboja bo uporabljena
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Dodatek A. Slika A in slika B
Slika A.2: Slika prikazuje povr²ino kristala NbSe3 posneto z VTM. Posneta je v na-
£inu konstantnega toka, pri napetosti U = −0.345 V , toku I = 1 nA in temperaturi
T = 4.29 K. Na sliki A sta bili izrazito vidni dve koloni, na sliki B pa so vidne vse
tri kolone. Vidna sta tudi VGN in atomska struktura. V levem obmo£ju vzorca so
vrednosti koordinate z precej manj²e od okoli²kih (temnej²e obmo£je), kar je lahko
posledica topograﬁje vzorca, ali pa so vrednosti lokalne gostote elektronskih stanj v




Kot α sem dolo£il z dvodimenzionalno FT v programu Gwyddion. e bi bile kolone
v horizontalnem poloºaju, bi bila premica, potegnjena skozi svetle pike, ki pripadajo
vektorjem atomske strukture, navpi£na. Kot α je torej enak kotu, med navpi£nico
in premico potegnjeno skozi omenjene pike. Premico sem skozi to£ke valovnih vek-
torjev atomske strukture potegnil devetkrat in vsaki£ izmeril kot α1.
Dolo£il sem, da je za sliko A kot α1 = 87.09◦ ± 0.07◦. Sliko, zasukano za kot
α1, sem uvozil v program, rezultate pa primerjal ²e z rahlo druga£e zasukanimi sli-
kami (v okviru napake in ve£). e pri majhnih zasukih, se pri izrisu grafov amplitud
atomskega vektorja in q vektorjev preko vrstic posameznih kolon pokaºe, da ampli-
tude v povpre£ju padejo, zato je slika ostala zasukana za kot α1. Na enak na£in je
bil dolo£en zasuk za sliko B in zna²a α2 = 87.19◦ ± 0.03◦ .
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2 with open ( 'C:\\ Users \\Andrej \\Desktop\\ poroc i l o −3\\045\\045ROT. xyz ' ,
newl ine=' ' ) as c s v f i l e :
3 data = l i s t ( csv . r eader ( c s v f i l e , d e l im i t e r = ' \ t ' ) )
4 data=np . asar ray ( data , dtype=' f l o a t 6 4 ' )
5
6
7 #import data in nanometers , o therw i se change s c a l i n g acco rd ing ly













21 # i f norm=1 −−> amplitude or power r e s u l t s o f FFT of each l i n e
22 # are d iv ided by np . r e a l [FFT−f r e q =0] or np . r e a l [FFT−f r e q




26 # i f th r e sho ld=1 −> turns on thre sho ld value when p l o t t i n g phase """
27 th r e sho ld=0
28 th r e sho ldva lue =0.
29
30 """−−−−−−−−−−−−−COLOR BAR LIMITS−−−−−−−−−−−"""
31 ##user ad ju s t s c o l o r bar l im i t s f o r p l o t i n g amplitude , c o l o r bar l im i t s
whi l e
32 #p l o t t i n g power are a square o f ad justed va lue s f o r p l o t i n g amplitude
33
34 #i f norm=1, the c o l o r l im i t s o f norm amplitude and norm power
35 # heatmaps w i l l be s c a l ed acco rd ing ly : w i l l be
36 # div ided by average o f the f requency=0 components o f each
l i n e
37
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38 l owe r l im i t =0.
39 upper l im i t =0.025
40 i f opt ion==1:
41 l owe r l im i t=l owe r l im i t ∗∗ (2)
42 upper l im i t=upper l im i t ∗∗ (2)
43
44 i f opt ion==2:
45 l owe r l im i t =0.











57 colormap="hot" # Blues plasma rainbow hot g i s t_heat
58
59
60 #−−−−−−−−−−−−−−−−−−− PROGRAM −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−
61 #number o f data po in t s
62 i=1
63 whi le abs ( data [ i ,0]− data [ 0 , 0 ] ) >10∗∗(−16) :
64 i=i+1
65 n = i
66 pr in t ( "Number o f po in t s in one row ( along x )=" ,n , "" )
67
68 nr_points=data [ : , 0 ]
69 M=nr_points . shape [ 0 ]




74 l ength = abs ( data [ n−1,0]− data [ 0 , 0 ] )
75 dx=length /n
76 pr in t ( "Sampling f requency : " , 1 . / dx )
77 nuc=0.5/dx
78 pr in t ( " C r i t i c a l f requency : " , nuc )
79
80 #b=3 ,478 angstrom
81 b=0.3478/1.0149781
82 b_inverse=1./b
83 c r i t i c a l=nuc /( b_inverse )
84 nud= np . l i n s p a c e (− c r i t i c a l , c r i t i c a l , n , endpoint=False )
85 pr in t ( " c r i t i c a l f requency in b∗ ( b_inverse ) un i t s : " , c r i t i c a l )
86
87 #cons t ruc t i on o f matrix f i l l e d with zeros , d imensions are the same as
in matrix "data"
88 va lue s=np . z e ro s ( (M, 3 ) , dtype=f l o a t )





94 whi le ( i ∗n<=M) :
48
95 x=data [ ( i −1)∗n : i ∗n , 0 ]
96 z=data [ ( i −1)∗n : i ∗n , 2 ]
97
98
99 dataFFT=np . f f t . f f t ( z ) /n #d iv i d i ng by n : look at the numpy . f f t
documentation !
100 i f opt ion==0:
101 sumzero+=dataFFT [ 0 ]
102 pr in t (np . imag (dataFFT [ 0 ] ) )
103 i f opt ion==1:
104 sumzero+=(np . abso lu t e (dataFFT [ 0 ] ) ) ∗∗2
105
106 """Option o f having thr e sho ld value f o r p l o t t i n g phases """
107 i f opt ion==2:
108 i f th r e sho ld ==1:
109 dataFFT [ np . abso lu t e (dataFFT)<thre sho ldva lue ]=0.
110
111 rollFFT=np . f f t . f f t s h i f t (dataFFT)
112
113 i f opt ion==0:
114 #i f norm==1 −> each l i n e i s d iv ided by the amplitude o f i t s
f r e q=0 component
115 i f norm==1:
116 r o l l e d v a l u e s = np . abso lu t e ( rollFFT ) /np . r e a l (dataFFT [ 0 ] )
117 e l s e :
118 r o l l e d v a l u e s = np . abso lu t e ( rollFFT )
119
120 i f opt ion==1:
121 #i f norm==1 −> each l i n e i s d iv ided by the power o f i t s f r e q=0
component
122 i f norm==1:
123 r o l l e d v a l u e s = np . abso lu t e ( ( rollFFT ) ∗∗2) /np . r e a l ( ( dataFFT
[ 0 ] ∗ ∗ 2 ) )
124 e l s e :
125 r o l l e d v a l u e s = np . abso lu t e ( ( rollFFT ) ∗∗2)
126
127 i f opt ion==2:
128 r o l l e d v a l u e s=np . ang le ( rollFFT )
129
130
131 va lue s [ ( i −1)∗n : i ∗n ,0 ]=nud




136 #arrang ing data in columns
137 X=va lues [ : , 0 ]
138 Y=va lues [ : , 1 ]
139 Z=va lues [ : , 2 ]
140
141 #sc a l i n g co l o rba r range
142 average=( f l o a t (np . r e a l ( sumzero ) / i n t (M/n) ) )
143 i f (norm==1 and opt ion !=2) :
144 l owe r l im i t=l owe r l im i t / average
145 upper l im i t=upper l im i t / average
146
147
148 """ func t i on np . ang le r e tu rn s the counter c l o ckw i s e ang le
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149 from the p o s i t i v e r e a l ax i s on the complex plane va lue s are
150 ranging from −3.14 to 3 . 1 4 . I t i s more s u i t a b l e to r ep r e s en t
151 negat ive ang l e s as p o s i t i v e ones
152 by adding 2∗3 .14 to them"""
153
154 i f opt ion==2:
155 Z [Z<0]+=2∗np . p i
156
157
158 #arrang ing data in form , s u i t a b l e f o r c r e a t i n g a heatmap
159 #f i r s t column ( c r i t i c a l f requency ) i s de le ted , f o r the sake o f
p e r f e c t l y symmetrical FFT r e s u l t s .
160
161 c o l s =[0 ]
162 df = pd . DataFrame . from_dict (np . array ( [X,Y,Z ] ) .T)
163 df . columns = [ 'X_value ' , 'Y_value ' , ' Z_value ' ]
164 pivotted_uncut= df . p ivot ( 'Y_value ' , 'X_value ' , ' Z_value ' )
165 p ivot t ed=pivotted_uncut . drop ( pivotted_uncut . columns [ c o l s ] , a x i s=1)
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